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KIVONAT
MIM tipusu szemiempirikus elektronszinképi paraméterek számítására 
alkalmas COMMODORE-64 gépre irt programot ismertetünk.
АННОТАЦИЯ
Дается описание программы,написанной для машины COMMODORE-64, служащей 
для расчета параметров типа MIM полуэмпирических электронных спектров.
ABSTRACT
Complete listing for the calculation of the parameters of electronic 
spectra by using MIM method.
A Molecules in Molecules /М1М/ tipusu szemiempirikus elektronszinkép 
számítás elvi ismertetését e sorozat egy korábbi kötetében adtuk meg 11,2]. 
Az alábbiakban a számításnak COMMODORE-64 PC-re alkalmazott BASIC nyelven 
irt programját ismertetjük.
A program interaktiv felépítésű, azaz inditás után a bemenő adatok meg­
adása kérdés-felelet formában történik. A számításhoz szükséges bemenő ada­
tok :
1. Molekula neve /tetszőleges hosszúságú szöveg/.
2. Akceptor részrendszerek száma.
3. Donor részrendszerek száma.
4. Alapmolekula neve: a bázisként használt molekularész neve /tetszőle­
ges hosszúságú szöveg/.
5. Akceptor részrendszerek nevei: a 2. pontban megadott számú akceptor- 
részrendszer neve /tetszőleges hosszúságú szöveg/.
6. Donor részrendszerek nevei: a 3. pontban megadott számú donor-rész­
rendszer neve /tetszőleges hosszúságú szöveg/.
7. Alapmolekula m-centrumszárna és u-elektronszárna /<ЮО/.
8. Akceptor részrendszerek тх-centrumszámai és n-elektronszámai /<100/.
9. Donor részrendszerek n-centrumszámai és n-elektronszámai /<100/.
10. Alapmolekula kísérleti ionizációs potenciálja és elektronaffinitása 
/eV/.
11. Akceptor részrendszerek kísérleti elektronaffinitásai /eV/.
12. Donor részrendszerek kísérleti ionizációs potenciáljai /eV/.
13. Tt-centrumok koordinátái /a rx-centrumok a megadás sorrendjének megfe­
lelő számot kapnak/.
14. Részrendszerek kapcsolódó atompárjainak megadása /a kapcsolódó atom­
pár 13-ban kapott sorszámai, egymástól - jellel elválasztva/.
15. A kapcsolódó atompároknak megfelelő rezonanciaintegrálok /eV/.
16. Rezonanciaintegrál variáció esetén a 15. pont megismétlése a kivánt 
rezonanciaintegrál sorozatok számának megfelelően.
17. Részrendszer alapállapotok molekulapályáinak atomi pályakoefficien­
sei /LCAO/.
18. Részrendszer gerjesztett állapotok átmeneti energiái és hullámfügg­
vényei /az átmeneti energiák beadásának befejezése:0 beadásával; 
hullámfüggvény tagok beadásának befejezése:0 koefficiens beadásával; 
alap-gerjesztett átmenetek megadása: a 17-ben megadott molekulapálya 
sorszámokkal, azokat egymástól - jellel elválasztva/.
19. Figyelembe vett CT átmenetek megadása /a 17-ben megadott molekulapá­
lya sorszámokkal, azokat egymástól - jellel elválasztva/.
20. n-centrumok vegyértékállapotu ionizációs potenciáljai és elektronaf­
finitásai /eV/.
2A programban előforduló fontosabb azonosítók jelentését a programlista 
elején kommentárok formájában adtuk meg.
A PC memóriakapacitásának jobb kihasználása érdekében a programot több 
alprogramra bontottuk, amelyek közül egyidejűleg mindig csupán az egyik ter­
heli a memóriát. A számitás indításához a MIM elnevezésű programrészt kell 
beolvastatni a mágneslemezről. Ez a programrész kéri a fentebb ismertetett 
bemenő adatokat. Az adatok beolvasása után ez a MIM nevű alprogram egy, a 
további alprogramok számára hozzáférhető ADAT nevű szekvenciális adat file-t 
hoz létre a mágneslemezen. Az adatok bevitelét és az adatállomány létrehozá­
sát követően a további alprogramok beolvasása automatikusan történik. Először 
egy PRINT nevű alprogramot hiv be, amely az ADAT file-ból kiolvasott adatok­
ból elkészíti a bemenő adatokat tartalmazó nyomtatási listát. A nyomtatás be­
fejezését követően ez a programrész hivja a számításokat végző CALC nevű al­
programot, amely az ADAT file adatait kiolvasva elvégzi a számításokat, és az 
eredményeket kinyomtatja.
A program futtatásához - a fentiek értelmében - az alapgéphez csatlakoz­
tatni kell egy nyomtatót és egy diszk meghajtót, amelybe egy olyan lemezt 
kell elhelyezni, amelyen a MIM, a PRINT és a CALC nevű programok mindegyike 
megtalálható,és ezen felül elegendő üres hely áll rendelkezésre a létesítendő 
ADAT nevű adatmező részére.
Az alábbiakban megadjuk a fenti három alprogramból álló teljes program­
listát, valamint az [l]-ben közölt alkalmazási példa futtatási listáját.
3100 REM ELEKTRONSZINKER SZÁMÍTÁS (MIM)
110 REM ------------------------------ -
120 REM
130 REM A FONTOSABB AZONOSÍTOK JELENTÉSE:
140 REM "------------------------------ -
130 REM
160 REM R: RKCEPTOR RESZRENDSZEREK SZRMR
170 REM D : DONOR RESZRENDSZEREK SZRMR
180 REM
190 REM V\m MOLEKULA NEVE
200 REM BMf: ALRPMOLEKULfl NEVE
210 REM R*CR>: A-IК AKCEPTOR NEVE
220 REM DfCD): D-IK DONOR NEVE
230 REM
240 REM BN: RLRPMOLEKULR ff-CENTRUMSZRMR
230 REM РБ: RLRPMOLEKULR ff-ELEKTRONSZRMR
260 REM RHCfl): R-IK RKCEPTOR ff-CENTRUMSZRMR
270 REM РАСА?: r-ik RKCEPTOR ff-ELEKTRONSZRMR
280 REM DNCD?: D-IK DONOR ff-CENTRUMSZRMR
290 REM PDCD?: D-IK DONOR ff-ELEKTRONSZAMR
300 REM PN: 0SSZ. ff-CENTRUMSZAM
310 REM
320 REM TR: ÁTMENETEK MAXIMÁLIS SZAMA
330 REM CN: CT ÁTMENETEK MAX. SZRMR
340 REM AM: LEGNAGYOBB ff-CENTRUMSZAMU RESZRENDSZER ff-CENTRUMRINRK SZRMR
350 REM MR: LEGNAGYOBB ff-CENTRUMSZAMU RESZRENDSZER ÁTMENETEINEK MAX.SZAMA
360 REM
370 REM ВТ: RLRPMOLEKULR FIGYELEMBEVETT ÁTMENETEINEK SZAMA
330 REM RTCA): R-IK AKCEPTOR FIGYELEMBEVETT ÁTMENETEINEK SZAMA
390 REM AT: 0SSZES RKCEPTOR FIGYELEMBEVETT ÁTMENETEINEK SZAMA
400 REM DTCD): D-IK DONOR FIGYELEMBEVETT ÁTMENETEINEK SZAMA
410 REM DT: ÖSSZES DONOR FIGYELEMBEVETT ÁTMENETEINEK SZAMA
420 RÉM ОТ: ÖSSZES FIGYELEMBEVETT NEM CT ÁTMENETEK SZAMA
430 REM БАСА): FIGYELEMBEVETT ALRF— R-IK RKCEPTOR K.0ZTI CT ÁTMENETEK SZAMA
440 RÉM ВБСВ): FIGYELEMBEVETT D-IK DONOR— ALAP K8ZTI CT ÁTMENETEK SZAMA
450 RÉM HACD.A?: FIGYELEMBEVETT D-IK DONOR— R-IK RKCEPTOR CT ÁTMENETEK SZRMA
460 RÉM
470 RÉM N= K0LCS0NHRTASI MATRIX MERETE C0SSZ. FIGYELEMBEVETT ÁTMENET + 1)
480 RÉM
490 REM EDCTR?: ENERGIÁK CRLRP-AKCEPTOROK-DONOROK SORRENDBEN)
500 REM EDCN): N-IK MATRIXSOR DIAGONALIS CT-BLOKKJR EL0TTI ELEMEK SZAMA
510 REM PCTR.MR+1): ÁTMENETEK HULLÁMFÜGGVÉNYÉINEK KOEFFICIENSEI
520 REM PLCTR/MA+1): HULLRMFGV.KOEFF.-HEZ TARTÓZÓ ÁTMENET ALAPALLRPOTU MO-JR
530 REM FHCTR.MA+l): HULLRMFGV.KOEFF.-HEZ TARTÓZÓ ÁTMENET GERJ. ALLRPOTU MO-JR
340 REM CLCCN+TR): CT ÁTMENETEK ALAPALLRPOTU MO-JR
550 REM CHCCN+TR): CT ÁTMENETEK GERJESZTETT ÁLLAPOTÚ MO-JA
360 REM CCPN/PN): PN-IK MOLEKULRPRLYR LCAO KOEFFICIENSEI
370 RÉM
380 REM XCPN): ff-CENTRUMOK X KOORDINÁTÁJA
390 REM YCFN): ff-CENTRUMOK V KOORDINÁTÁJA
600 REM ZCPN): ff-CENTRUMOK Z KOORDINÁTÁJA
610 RÉM
620 REM RCCR+D): HÁNY HELYEN KAPCSOLÓDIK A RESZRENDSZER MÁSIK RESZR.-HEZ
630 RÉM HLCR+IC3*flM)■ KAPCSOLÓDÓ ATOMPAR EGYIK RTOMJR CAKC.-DON. SORRENDBEN)
640 RÉM HHCR+D.3*RM): KAPCSOLÓDD ATOMPAR MÁSIK ATOMJA
650 REM EECPN.PN): REZONANCIAINTEGRÁLOK CELS0 SOROZAT)
660 RÉM BE: REZONRNCIAINTEGRAL VARIÁCIÓK JELZ0JE
670 REM SO: REZONANCIAINTEGRAL VARIÁCIÓK SZAMA
680 REM MT*' REZONANCIÁINTEGRALOK ÖSSZES SZRMR CVARIÁCIÓKKAL EGYÜTT)
690 REM BSCMD): REZONANCIÁINTEGRALOK CVARIÁCIÓKKAL EGYÜTT)
700 RÉM
710 RÉM IB: ALRPMOLFKULR KÍSÉRLETI IONIZÁCIÓS POTENCIÁLJA
720 RÉM AB: RLRPMOLEKULR KÍSÉRLETI ELEKTRONAFFINITRSR
730 REM АСА): R-IK RKCEPTOR KÍSÉRLETI ELEKTRÖNRFFINITRSR
740 REM I CD): D-IK DONOR KÍSÉRLETI IONIZRCIOS POTENSIRLJR
750 REM IVCPN): ff-CENTRUMOK VEGVERTEKRLLRPOTU IONIZRCIOS POTENCIRLJRI
760 REM RVCPN): ff-CENTRUMOK VEGVERTEKRLLRPOTU ELEKTRÖNRFFINITRSRI
4770 REH
780 REM LKPH): H PN-IK MOLEKULRPRLVRHOZ TRRTOZO RTOMI PRLVRK SZRMfl
730 REM К PH?: R PN-IK MOLKULPRLVRHOZ TRRTOZO ELS0 RTOMI PRLVR SORSZRMR
800 REM SCCN+TR? CT ÁTMENETEK UP-ER> ERTEKEI
810 REM BK(TR?' ÁTMENETEK HULLRMFUOOVENYEIBEN SZEREPLŐ TAGOK SZRMR 
820 REM KB: LEGTÖBB TAGBÓL RLLO HULLRMFUGGVENV TRGSZRMR
830 REM
340 REM BEMENŐ ADA 1 OK-
830 REM -------------
860 REM PROGRRMHEV: MIM
870 R E M -------------"
880 REM 
830 FRINT Л"
Э00 POKE 53280.. 9 
318 POKE 5328 b  6 
920 PRINT "n?I10LEKULA NEVE:"
930 INPUT MMÍ
340 IF MMÍ="" THEN MMf="MOLEKULA"
350 PRINT : PRINT
960 INPUT "AKCEPTQR RESZRENBSZEREK SZAMA",A 
370 INPUT "DONOR RESZRENBSZEREK SZRMR";B 
380 PRINT 
330 1=0
1000 PRINT "SPORTOK RENDBEN? 9IB3EN VRGV SNEM5I"
1010 GET m  • IF R$="" THEN 1010 
1020 IF RT="N" THEN 920 
1030 IF R$="I" THEN 1060 
1040 1=1+1 
1050 GOTO 1000
1060 DIM A$4R)>B$(D>>RN(fi),• DHCD>/RÍR)> I(D>,<RT(R)>DT<D)>PflíflbPDCD?
1070 DIM BRCfl) .• DBÍ.D? j DR<D;R? > RCÍA+D?
1080 PRINT 
1030 FOR J=1 TO 1+1 
1100 PRINT "ГП 
1110 NEXT J
1120 PRINT "RLRPMOLEKULR NEVE:"
1130 INPUT BMT
1140 IF BMf="" THEN BMf="£AZISMOLEKULR"
1150 PRINT
1160 IF A=0 THEN 1230
1170 PRINT "RKCEPTOR RESZRENBSZEREK NEVE-"
1180 FOR 1=1 TO A 
1130 INPUT RÍU?
1200 IF RTU ? = "" THEN RTU ? = "RKCEPTOR"
1210 NEXT I 
1220 PRINT
1230 IF D*0 THEN 1300
1240 PRINT "DONOR RESZRENBSZEREK NEVE:"
1250 FOR 1=1 TO D 
1260 INPUT DfU?
1270 IF D$(I)="" THEN BSCI?="DONOR"
1280 NEXT I 
1230 PRINT
1300 PRINT "SPORTOK RENDBEN? 91 RGEN VRGV Я1ЯЕМЯГ
1310 GET R$ : IF A$="" THEN 1310
1320 IF flf="N" THEN PRINT "ГГ : GOTO 1120
1330 IF fl$="I" THEN 1350
1340 GOTO 1300
1350 PRINT "Л"
1360 PRINT "SÍK A MOLEKULA? Я1Я0ЕН VRGV ЗИЯЕМ"
1370 GET AT:IF H$="" THEN 1370 
1380 PRINT"ГГ
1330 IF R$="I" THEN Z- : PRINT "SÍK MOLEKULA" : GOTO 1420 
1400 IF AT="N" THEN Z=1 : PRINT "NEM SIК MOLEKULA” : GOTO 1420
14Ш GOTO 1360 
1420 PRINT
1430 INPUT " RLRPMOLEKULR -it-CENTRUMSZAMA "IBN
51440 INPUT " ff-ELEKTRONSZRMR" i PB
1450 CH=0 
1460 RM=EN 
1470 M=EN1480 П1=(EN-PB72)*PB72 1430 nn-m
1500 IF R=0 THEN 1630 
1510 PRINT 
1520 FOR 1=1 TO R 
1530 PRINT
1540 PRINT i;"-IK RKCEPTORH"
1550 INPUT "»PPPPPPPPBPPPPPPItr-CENTRUMSZRMR "IRNCIJ 
1560 INPUT "|ü®EiPÍ«0PiEiP3«9ÍBBi*iJiT-ELEKTRONSZRriR,,;PRÍ I>
1570 IF RNU»RM THEN RP1=RHI ?
1580 M*n+flNfI)1330 M1=M1 + CRN<I)-PR<П 72>*FRCl>72
1600 IF CRN<I>-PR<I V2>*PRCIV2 > MR THEN MR*CRNCl )-PRCI ?72>»PR(I >72 
1610 CN=CN+PE72* C RN СI>-PR СI> 72 >
1620 NEXT I
1630 IF D=0 THEN 1840
1640 PRINT
1630 FOR 1=1 TO D
1660 PRINT
1670 PRINT I; -1К DONORH"
1680 INPUT "WBPPiPBPBSipppppphr-CENTRUMSZRMfl " i DNC I >
1690 INPUT "PPPPPPPPPPPPPPPPlir-ELEKTRONSZRMR" 1 PD< I)
1700 IF DNCI )}RM THEN RM=DNCI)
1710 M=M+DNCI>
1720 M1 =M 1 + C DN a  ) ■-PD СI >72 > #PD (I> 72
1730 IF CDNC I >-PDC I >/2>PPDC I >72 > MR THEN MR*CDNC I>~PD< I )72>#PIK I >72 
1740 CN=CN+PDС I>72*CEN-PB72 >
1750 NEXT I
1760 IF R=0 OR D=0 THEN 1840 
1770 H=0
1780 FOR 1=1 TO D
1790 FOR J=1 TO R






I860 PRINT : PRINT
1870 PRINT "4RDRTOK RENDEEH? 31 KEN VflGV ЭНЯЕМЯГ
1880 GET HÍ : IF THEN 1880
1890 IF Rf="N" THEN 1350
1300 IF R$="I" THEN 1920
1910 GOTO 1870
1920 DIM XCPN>,VCFN?>ZCPN>> IVCPN>>RVCPN>>UCPN> >TCPN>>SCCN+TR)
1330 DIM EDCTR>, CCFNj FN> ; RCPIL PN>; PCTR.- Mfl+1) > BKCTR>; HLCR+D; 3#RM>, HHCR+D/3*RM) 
1940 DIM PLCTR,MR+1>,PHCTR,MR+1),CLCCN+TR),CHCCN+TR>,BECPN,PN>
1950 PRINT "ГГ
I960 PRINT " KÍSÉRLETI IONIZRCIOS POTENCIRLOK"
1970 PRINT " ES ELEKTRONRFFINITRSOK CEV>:”
1980 PRINT ■ PRINT
1990 IF fl=0 THEN 2010
2000 INPUT "RLRPMOLEKULR IP-,M;iB
2010 IF D=0 THEN 2030
2020 INPUT "RLRPMOLEKULR ER:"IRB
2030 PRINT
2040 IF R=0 THEN 2090
2030 FOR 1=1 TO R
2060 PRINT I > "IS. RKCEPTOR EH: " j
2070 INPUT RU)
2080 NEXT I
2090 IF D=0 THEN 2150
2100 PRINT
62110 FOR 1=1 TO D
2120 PRINT I; " »I. HONOR IP:";
2130 INPUT К  I>
2140 NEXT I 
2130 PRINT
2160 PRINT " ORDÁTOK RENDBEN? »IBSEN VRGV iSHHENIil"
2170 GET R$ ■ IF R*="" THEN 2170
2180 IF flf^ 'N" THEN 1930
2190 IF Hf="I" THEN 2210
22O0 GOTO 2160
2210 PRINT "ГГ
2220 PRINT "ir-CENTRUMÜK X/V..Z KOORDIHRTRI!"
2230 Г'1-BN
2240 PRINT : PRINT
2250 FRINT "RLRPNOLEKULR:"
2260 PRINT
227Г FOR J=1 TO BN
2280 PRINT- J; "II. CENTRUM : "
2290 INPUT J)
2300 INPUT "WWMi»PMMPIi*|ir»’=";V<J>
2310 IF 200 THEN INPUT "P»»f*»»«P»»»>PE>";ZÍJ>
2320 FRINT
2330 NEXT J
2340 IF fl=0 THEN 2490
2350 FOR 1=1 TO R
2360 PRINT
2370 PRINT i;“-IK PKCEPTOR RES2RENDS2ER:"
2380 PRINT
2390 FOR J=1 TO RNU)
2400 PRINT M+J;"ll. CENTRUM • "
2410 INPUT ,,r>PPPPPP»*PPPPPPPK«";XCn+J)
2420 INPUT ,,>PPPPPPPPPPPPPPPrr,= ";V<M+J)
2430 IF 200 THEN INPUT ''IPPPPPPPPPPPPPPPCI»";ZCM+J) 
2440 PRINT 
2450 NEXT J 
2460 M=M+RN( I ">
2470 : EXT I 
2480 PRINT
2490 IF D=0 THEN 2630 
2500 FOR 1=1 TO D 
2518 PRINT
2520 PRINT l;"-IK DONOR RES2RENDSZER■"
2530 PRINT
2540 FOR J=1 TO DN<I)
2550 PRINT N+J, "II. CENTRUM: "
2360 INPUT "rPPPPPPBPPPPPPPPPK*";X<M+J?
2578 INPUT ,,PPPPDPPPPPPPPPPPrT,“";V<ri+J)
2580 IF 7 00 THEN INPUT "PPPPPPPPPPPPPPPPE®"JZCM+J) 
2590 PRINT 
2600 NEXT J 
2610 M=M+DN<I)
2620 NEXT I 
2630 PRINT
2640 PRINT “ 4RDRT0K RENDBEN? »IBSEN VRGV ЯЖМЯ1" 
2650 GET fif • IF A$="" THEN 2650 
2660 IF fi$—"N” THEN 2210 
2670 IF B$="I" THEN 2690 
2680 GOTO 2640 
698 PRINT "ГГ
270O PRINT " RESZRENDSZEREK KHPCSOLODO RTOMPRRJRI" 
2710 PRINT " ES EZEK REZONRHCIRINTEGRALJR:"
2720 FOR 1=1 TO 500 : NEXT I 
2730 PRINT PRINT 
2740 EE=0
2750 PRINT" KIVRNJR-E"
2760 PRINT " R REZONRNCIRINTEGRÁLOKAT VRRIRLNI?"
277i PRINT : PRINT
72780 PRINT " aiBGEN VAGY HN3EM?"
2780 GET AÍ : IF A*="" THEN 2790 
2800 IF flf*"N" THEN 2920 
2810 IF А$="I" THEN 2830 
2820 GOTO 2780 
2830 BE=1
2840 PRINT : FRINT
2858 PRINT - HÁNYFÉLE REZONANCIÁINTEORHL SOROZATTAL”
2860 PRINT " KIVAN FUTTATNI?"
2870 PRINT i PRINT • PRINT
2880 INPUT SO
2890 IF SOC1 THEN 2850
2900 IF SO=l THEN BE=0 : GOTO 2920
2910 30*50-1
2920 PRINT "ГЗ"
2930 PRINT " RESZRENDSZEREK KAPCSOLÓDÓ ATOMFARJAI"
2940 PRINT " ES EZEK REZONRNCIRINTEGRALJH:"
2950 FOR 1=1 TO 500 : HEXT I 
2960 PRINT • PRINT 
2970 IF A=0 THEN 3510
2980 PRINT " VRN-E 1-NEL Т0ВВ HELYEN KAPCSOLÓDÓ "
2990 PRINT " AKCEPTOR CSOPORT?"
3000 PRINT : PRINT
3010 PRINT " aiSGEN VAGY ЗИЯЕМ?”
3020 GET Af ■ IF Rf="" THEN 3020 
3030 IF H$="N" THEN HM=n : PRINT "Z3" '• GOTO 3180 
3040 IF R $0"I" THEN PRINT "ТТГГП" '■ GOTO 2980 
3050 PR I NT "IT'
3060 PRINT " RESZRENDSZEREK KAPCSOLÓDÓ ATOMPARJAI"
3070 PRINT " ES EZEK REZONANCIAINTEGRÁLJA:"
3080 PRINT PRINT 
3090 HN=1
3100 PRINT "AZ AKCEPTOR HÁNY HELYEN KAPCSOLÓDIK"
3110 PRINT "MÁSIK RESZRENDSZERHEZ?:"
3120 PRINT
3130 FOR 1=1 TO H
3140 PRINT : PRINT
3150 PRINT i;"ll-IK AKCEPTOR:"
3160 INPUT "n**i»»MMM»iWI";ACCI)
3170 NEXT I 
3180 PRINT"!]"
3190 PRINT " RESZRENDSZEREK KAPCSOLÓDD ATOMPARJAI"
3200 PRINT " ES EZEK REZONANCIAINTEGRHLJA:"
3210 PRINT
3220 PRINT “ 1КARCS. MEGADÁSI FORMÁTUMA PL: 2-14)"
3230 PRINT : PRINT
3240 IF BE=1 THEN PRINT " 1. SOROZAT:"
3250 PRINT
3260 FOR 1=1 TO A
3270 PRINT : PRINT
3280 IF HM=0 THEN AC<I)*1 J=1 GOTO 3330
3290 FOR J=1 TO ACÍI)
3800 R$=""
3310 IF JOl THEN PRINT INPUT " KŐVETKEZŐ KAPCSOLÓDÁS :";R# : GOTO 3360 
3320 PRINT 
3330 R$=""
3340 PRINT I; "IF-IK AKCEPTOR— KAPCSOLÓDD RESZRENDSZER: "
3350 INPUT " KAPCSOLÓDD ATOMJAI :"iRf
3360 IF LENÍRÍ)C3 THEN 3350
3370 IF ASCaiIDfiRf.-2,l)K>45 AND ASC(MID$(Rf, ЗЛ )K>45 THEN 3350
3380 MH=LEN<Rf)




3430 INPUT "»EZEK REZONANCIAINTEGRHLJA:";BEiHLtbJ),HH<LJ))
3440 IF HM=1 THEN NEXT J
83430 NEXT I 
3460 PRINT "ГГ
3470 PRINT " RESZRENDSZEREK KRPCSOLOD0 RTOMPRRJRI:"
3430 PRINT " ES EZEK REZONRHCIRIHTEG'RflLJfl:"
3430 FOR 1 = 1 TO 300 : NEXT I 
3300 PRINT : PRINT 
3510 IF D=0 THEN 4010
3520 PRINT " VRN-E 1-NEL Т0ВВ HELVEN KRPCSOLODO "
3330 PRINT " HONOR CSOPORT?"
3540 PRINT : PRINT
3550 PRINT " aiKEN VROV SMSEN?"
3560 GET flf • IF R$= "" THEN 3560 
3570 IF flf="N" THEN HM=0 : PRINT "ГЗ" : GOTO 3720 
3580 IF Rf О "I" THEN PRINT "ТТТТТТ’ : GOTO 3520 
3530 PR I NT "ГЗ"
3600 PRINT " RESZRENDSZEREK KRPCSOLODO RTOMPPRJRI”
3610 PRINT " ES EZEK REZONANCIAINTEGRRLJR:"
3620 PRINT : PRINT 
3630 HM=1
3640 PRINT "fl DONOR HRNY HELVEN KAPCSOLODIК"
3650 PRINT "MRSIК RESZRENDSZERHEZ?:"
3660 PRINT
3670 FOR 1=1 TO D
3680 PRINT : PRINT
3630 PRINT I; "IF-1К DONOR:"
3700 INPUT "'ИРРРБдеИ&ВДВВВЯРРГ; RC< I+R)
3710 NEXT I 
3720 PRINT"3“
3730 PRINT " RESZRENDSZEREK KRPCSOLODO RTOMPRRJRI"
3740 PRINT " ES EZEK REZOHRNCIRINTEGRRLJR•"
3750 PRINT
3760 PRINT " (KHPCS. MEGRDRSI FORMRTUMR PL= 2-14)"
3770 PRINT : PRINT
3780 IF BE=1 THEN PRINT " 1. SORÜZRT "
3730 PRINT
3800 FOR 1=1 TO D
3810 PRINT ■ PRINT
3820 IF HN=0 THEN RC(I+R)=1 J=1 • GOTO 3870
3830 FOR J=1 TO RCCI+fl)
3840 Rf=""
3850 IF JOl THEN PRINT INPUT " KŐVETKEZŐ KRPCSOLODRS :";r$ : GOTO 3310 
3860 PRINT 
3870 R$=""
3880 PRINT I, "IFIK DONOR— КАРС-.QLODO RESZRENDSZER:"
3830 PRINT
3300 INPUT " KRPCSOLODO RTQMJRI "iRS
3310 IF LEMRÍK3 THEN 3300
3320 IF RSC <MI Df ( Rf, 2, 1) )045 AND RSC(ПI Df CRf> 3 Л  ) )045 THEN 3300 
3330 MH--LEN (Rf)
3340 IF flSC(f1ID$<Rf..2,1 ))=>45 THEN H=1 : GOTO 3960
3950 H=2
3360 HLíI+fl,J)=VRL<l: FTfíRf,H))
3370 HHí I+fl, J) =VRLCRIGHTf<Rf, MH--H-1) )
3380 INPUT "IEZEK REZONRNCIRINTEGRRLJR:";BE<HLU  +R,J),HH(I+fl,J)>
3330 IF HM=1 THEN NEXT J 
4000 HEXT I
4010 PRINT : PRINT : PRINT : PRINT
4028 PRINT " SEIDRTOK RENDBEN? SÍKEN VRGY ЗГЖГ-ffl"
4030 GET Rf : IF Rf="" THEN 4U30
4040 IF flf=”N" THEN 2630
4050 IF Rf="I" THEN 4070
4060 GOTO 4020
4070 IF BE=0 THEN 4410
4080 PRINT " riíKEZOHRNC I fl I NTEGRRL VRRIRCIO:"
4038 PRINT
4180 PRINT " 1. SOROZAT (EMLEKEZTET0):"
4110 PRINT
94120 1*1 “0
4130 FOR 1=1 TO R+D 
4140 FOR J=1 TO RCCI)
4150 print "BETRC" hl<b J ) ; ннсь j );•')"j t r e u /j;-* *■;bechlcI>J>,ннсы »
4160 M=P1+1
4170 NEXT J : NEXT I 
4130 мв=м*зо 
4130 DIM BSCMB)4200 PI® l
4210 FOR LK*2 TO SO+1
4220 PRINT : PRINT
4230 PRINT LK;". SOROZRT:"
4240 PRINT
4250 FOR 1=1 TO R+D
4260 FOR J=1 TO АСП)
4270 PRINT "BETRC"iHLCI. J) 1 > ННСI > J)1 " 1 TREC17)>
4280 INPUT " П" >BSCM)
4230 M=n+1
4300 NEXT J ■ NEXT I : NEXT LK 
4310 PRINT : PRINT
4320 PRINT " 3RDRT0K RENDBEN? 3I5GEN VRGV ЗМЯЕМСТ"
4330 PRINT "H FIGVELMEZTETES!!!"
4340 PRINT " N E M VflLRSZ ESETEN RZ RDRTBEVITEL"
4350 PRINT " LEGEL0LR0L KEZDŐDIK!!!"
4360 GET R$ ; IF Rf="" THEN 4360 
4370 IF flf="I" THEN 4410 
4380 IF Rf="N" THEN RUN
4330 PRINT " 3JHDRT0K RENDBEN? 31 «GEN VRGV ЯМЯЕМЯ"
4400 GOTO 4360 
4418 PRINT "П"
4420 PRINT " RLRPRLLRPOTOK MOLEKULRPRLVRINRK АТОМI"




4470 PRINT "RLRPMOLEKULR LCRO KOEFFICIENSEI:"




4528 PRINT КГ'-IK MOLEKULRPRLVR;"
4530 FOR J=1 TO M
4540 PR I NT " " IJI " II. ATOM: "





4600 IF R=0 THEN 4730
4610 FOR 1=1 TO R
4620 PRINT
4630 PRINT i;"-IK RKCEPTOR LCRO KOEFFICIENSEI:"




4680 PRINT К;"-1К MOLEKULRPRLVR:"
4630 FOR J=M+1 TO M+RNCI)
4700 PRINT " ATOM:"
4718 INPUT M:i«P»PBW»*PPmil№i»»ln; CCKiJ)
4720 NEXT J 
4730 NEXT К 
4740 M=M+RNCI>
4750 H=H+RNCI)
4760 NEXT I 
4770 PRINT



















FÜR 1*1 ТО В 
PRINT
PRINT I .;"-IK DONOR LCflO KOEFFICIENSEI : " 





FOR J=M+I TO M+DHCI)








4960 PRINT " VADATOK RENDBEN? SIIBGEN VflOV ЯЖГ1Я1"
4970 GET Rf IF Af="" THEN 4970
4980 IF Af="N" THEN 4410
4990 IF Rf*"I" THEN ^010
5080 GOTO 4960
5010 PRINT "TT
5020 PRINT "GERJESZTETT RLLRFOTOK RTMENETI ENERGIRI" 
5030 PRINT " ES HULLAMFUGGVENYEI:"
5040 PRINT
5058 PRINT" <KILEPES: E=0 ILL. KOEFF.*0 ~VRL!>"
5060 PRINT " ÁTMENET MEGRDHSI FORMRTUMR:"
5070 PRINT " RLRP-GERJESZTETT MO SORSZÁM <PL: 2-5)" 







5150 INPUT "ПВРВРЕ(ЕУ) : " J E 
5160 IF E=0 THEN 5390
5170 ED(M> =E 
5180 J=1 
5190 P=0
5200 INPUT "ÍBPBPBPPBBBPBBBPPKOEFFICIENS : " P
5210 IF P=0 THEN 5350 
5220 EK(M)=J 
5230 Pal- J)=F 
5240 p$=""
5250 INPUT "»РРРРРРРРРРРРРВВРПТМЕНЕТ '"J PS
5260 IF LEN<PfX3 THEN 5250
3270 IF RSCСMID$<P $ 2, 1) )043 AND ASC<MID#<Pf, 3 Л  > X>45 
5280 MH=LENCPf)
5290 IF ASCiMIDfCP$/2>1))=45 THEN H=1 : GOTO 5310 
5300 H=2
5310 PLÍM J > =VAL<LEFTf iPf j H) )
5320 PHÍ M, J > =VAL(. RI GHT$ ( P$ - MH-H-1) )
5338 J=J+1 
5340 GOTO 5190 
5350 PRINT "П






3420 IF A~0 THEN 5800 
3430 AT*0 









5510 INPUT "ГВВВРВЕСЕУ? : "i E 




5560 INPUT "»PBBBBPiBBPBPPBBBKOEFFICIENS ■ " } P
5570 IF F=0 THEN 5710 
5580 I'K ( И ) = J 
5530 P<FbJ>=P 
5600 Pf*""
5610 INPUT "»ВВВРВВРВРВВВВВРВРТИЕНЕТ : " > Pf
5620 IF LENCPfX3 THEN 5610
5630 IF RSCaiIDÍ4Pf,2/ 1>X>45 HND RSCCNIDf(Pf. 3,1 > K>45 THEN 5610
5640 ПН-LEN(Ff)
5650 IF R3C<ИI C P f /2/1 = 4 5  THEN H*1 : GOTO 5670
5660 H=2
5670 PL<!M,J)“VflLCLEFTÍ(Pf,H)>
5630 PH í M, J ? =VRL í RI GHTf 'I Pf, Г1Н-Н-1) )
5630 J=J+1 
5700 GOTO 3550 
5710 PRINT"!!
5720 RT(I>=RT(I)+1
5730 IF В К < И ? Ж Е  THEN КВ=ВК(М>
5740 M=M+1 
5730 GOTO 5430 
3760 PRINT"!
5770 RT=RT+RTCI?
3780 NEXT I 
3790 PRINT
3300 IF B=0 THEN 6180
5810 DT=0
5820 FOR 1=1 TO D
3830 DT<I?=0
5840 PRINT : PRINT




5390 IHPUT "ПРВВВЕ<EV> E 




5340 INPUT " IBBBBPPBBPB9SBBBPK0EFF IСIENS : "; P
5350 IF P=0 THEN 6090 
5360 BK<M)aJ 
5370 P С И. J ? *F 
5980 Pf*""
5930 INPUT "»BBBBBPBPBPBBPBiPFTMENET " i Pf
6800 IF LENCPf X3 THEN 5390
6010 IF RSCailDfiPf ,2/1 >x>45 AND RSCCMIDf CPf , 3,1)K>45 THEN 5390
6020 MH=LEN<Pf)
6030 IF flSCaiIDf(Pf^2.1)?=45 THEN H=1 ' GOTO 6050 
604O H=2
6O50 FLa-Ь J>=VRL(LEFTf <Pf, Ю  )
6O60 PH (. И, J ? *VflL ( RI GHTf C. Pf, ПН-Н-1) )
607O J=J+1 
5080 GOTO 5930 
6030 PRINT "!
6100 DT(I)=DTa) + l
6110 IF вкасокв THEN KB=BK01)
6120 Г1=М+1
12
6130 GOTO 3870 
6140 PRINT"П 
6130 DT=DT+DT<I)
6160 NEXT I 
6170 OT=BT+RT+DT 
6130 PRINT
6! 80 PRINT " 4RDRTOK RENDBEN? SÍKEN VflGV ЯЖМПГ
6200 GET Rt : IF A**"" THEN 6200
6210 IF A$="N" THEN 5010




6260 PRINT " CT ÁTMENETEK"
6270 PRINT
6280 PRINT " <KILÉPÉS: RTMENET=0 -VALI)"
6290 PRINT " RTMENET MEGRDRSI FORMÁTUMA
6300 PRINT " ALAP-GERJESZTETT MO SORSZRM CFL: 10-4)
6310 PRINT 
6320 M=HM
6330 IF A=0 THEN 6370 
6340 FOR 1=1 TO A 
6358 Bfl<I)=0 
6360 PRINT
6370 PRINT "RLAPMOLEKULR ; " Л I "ll-IK AKCEPTOR KÖZTI CT"
6380 PRINTgOQpj и
6400 Input "átmenet ;";cí
6410 IF C$="0" THEN 6530 
6420 IF LENCCÍX3 THEN 6400
6430 IF RSCailDfCCf ,2,\>>045 AND ASCCMIDÍ <Cf, 3 Л  > >043 THEN 6400 
6440 MH=LENCC$>
6430 IF RSCCMIDfCCf^l>>=45 THEN H=1 : GOTO 6470
6460 H=2
6470 CL <M)“VAL(LEFT*(Cf, H > >64Г.0 CH<M>“VRLÍRICHT*<C $ , MH-H-1) >
6490 SiM> = IB-Aa>
6300 BA vI)=BR< I > +1 
6510 M=M+1 
6520 GOTO 6390 
6530 PRINT "П 
6540 PRINT 
6550 NEXT I 
6360 PRINT
6570 IF B=0 THEN 7050 
6580 FOR 1=1 TO D 
6590 DB(I> =0 
6600 PRINT
6610 PRINT I;“ll-IK DONOR : ALAPMOLEKULA KÖZTI CT"
6620 PRINT 
6638 C$=""
6640 INPUT "ÁTMENET ■' " i C$
6650 IF Cf="0" THEN 6770 
6660 IF LENCCfXS THEN 6640
6670 IF АЗСа11Б$<С$,2Л>)045 AND A S C C M I D f , 3 Л  >>045 THEN 6640
6680 MH=LEN(Cf>
66Э0 IF А5Са'11ВТ<С$,2Л >>=45 THEN H=1 : GOTO 6710
6700 H=2
6710 CL<M>=VRL<LEFT$<C$jH)>
6720 CH(.M> =VRL<RIGHTÍ(Cf> MH-H-1) >
6730 SiM> = IU)-AB 
6740 DB<:i)=DBa> + l 
6750 M=M+1 
6760 GOTO 6630 





6310 IF R=0 OR D=0 THEN 7050 
6820 FOR 1=1 TO В 
6330 FOR J=1 TO R 
6840 DFKI/J)=0
6850 PRINT l;"ll-IK DONOR : " IJ1 "II- 1К RKCEPTOR KÖZTI CT"
6860 PRINT 
6870 C£=""
6880 INPUT "RTMENET :";C$
6890 IF C*="0" THEN 7010 
6900 IF LEN (Of К З  THEN 6880
6310 IF RSCÍMIDf-(C$; 2* 1) )045 RND HSCCMIDiCCf, 3,1 ? >043 THEN 6880
6920 MH~LENCCf)
6930 IF RSCaiID$<Cf,2,l>>=45 THEN H=1 ■ GOTO 6950
5940 H=2
6350 CL < M > =VRL < LEFT* < C$,H > >
6960 CH■:Г1) =VRL CRI GHT# СC$, NH-H-1> )
6970 S01? = I<I)-R(J>








7060 PRINT " SRDRTOK RENDBEN? aiBGEN VRGV 91ЕЯ"
7070 GET RÍ ■ IF fí$="" THEN 7070 
7080 IF R$*"N" THEN 6250 
7090 IF Rfa"I" THEN 7110 
7100 GOTO 7060 
7110 PRINT "Л"
7120 PRINT "ír-CENTRUMOK VEGVERTEKRLLRPOTU IONIZÁCIÓS">
7130 PRINT "POTENCIRLJRI ES ELEKTRONRFFINITRSRI <EV>"
7140 PRINT 
7150 n=BN
7160 PRINT : PRINT
7170 PRINT "RLRPMOLEKULR'”
7180 PRINT
7190 FOR J=1 TO BN
7200 FRINT CENTRUM: "
7210 INPUT '^ HIs^ SiBSíSSiiBiíiíiSBlIP*"; IV<J>
7220 I NF'UT " ÍEI9&B0P5iPSiSS>i9ISi»PER= "IRV(J >
7230 PRINT
7240 NEKT J
7250 IF R=0 THEN 7390
7260 FOR 1=1 TO R
7270 PRINT
7280 PRINT 11"-IK RKCEPTOR RESZRENDSZER>"
7290 PRINT
7300 FOR J=1 TO RN(I>
7310 PRINT M+j;"ll. CENTRUM
7320 INPUT "rPPDBi®Ki*PPP!S®iPPSEslI P~" j IV<M+J>
7330 INPUT "№ESS>n!SES»ISP!lil!«PB!?PER=";RV<M+j:-
7340 PRINT 
7350 NEKT J 
7360 M=M+AN(I>
7370 NEKT I 
7380 PRINT
7390 IF D=0 THEN 7520 
7400 FOR 1=1 TO D 
7410 PRINT
7420 PRINT i;"-IK DONOR RESZRENDSZER;"
7430 PRINT
7440 FOR J=1 TO BN(I>
7450 PRINT M+j;"ll. CENTRUM:"
7460 INPUT "ríB2ir*i©»BPSÍW»®ailIP="; IV<M+J>
14
74.-0 INPUT ">* PPPPPPPPPPPPPPliR“" ; RVCM+J)
7400 PRINT 
7490 NEXT J 
7500 M=M+DNd)
7510 NEXT I 
7520 PRINT
7530 PRINT " 4HDRT0K RENDBEN? HISOEN VROV »Rflül"
7540 GET Rf IF R$=',h THEN 7540
7550 IF НТ-ЧР THEN 7110
7560 IF Rf ="I" THEN 7580
7570 GOTO 7530
7580 PRINT "XT
7590 FOR 1=1 TO PN
7600 FOR J=1 TO PN
7610 R< I, J) =SQR(<X< I )-X<J) > T2+CYC I)-Y(J) )T2+<Z<I)-Z<J)) T2>
7620 NEXT J 
7630 NEXT 1
7640 REM SZEKVENCIRLIS RDRTRTVITEL
7650 REM - --------------------- -
7660 PRINT " Щ Я Ш Ш В Ш  RDRTRTVITEL! "
7670 OPEN 2,8,2 / " @0 : RDRT, S. W."
7680 Rf=CHRf d3)
7690 PRINT#2,MM*;RfjБМ*
7700 PR I  nt#2 . R r* ; D; Rf; bn ; r* ; PN; Rf j be ; R*; mr ;Rf;r m;Rf;kb 
77io f rInt#2,ре;r*;c n ;Rf;bt;r*;r t;r*;dt;r*;от;r*;n 
7720 FOR J=1 TO BN
7730 print#2,x <j>;r*;v u >;r*;z <J);r*; iv<j >;r*;rv(J?;r*iu<j );r*jt<j ?;r*
7740 NEXT J
7750 M=FN
7760 FOR K=1 TO M




7810 IF fl=0 THEN 7970
7320 PRINT#2/IB
7830 FOR 1=1 TO R
7340 FRINT#2• Rf d  );R*;
7350 PRINT82, RNÍI) j R#; R< I) i R*; PR< I) i Rf IRTd) i R f I BR< I ? 1 R f j 
7360 FOR J=1 TO RN<I)
7870 PR I NT#2/ X < M+J ) ; R*; V ( M+J ?; R* IZ < M+J ); R*; IV < M+J ) i R* i RV < M+J ); R* 1
7380 PRINT#2>UCM+J);Rf;TÍM+J);r$;
7890 NEXT J
7900 FOR K“M+1 TO M+RN<I)
7910 FOR J=M+1 TO M+RNd)
7920 frint#2,cxk, j >;r*;
7930 NEXT J 
7940 NEXT К 
7950 M=M+RH<I)
7960 NEXT I 
7970 IF D=0 THEN 813G 
7930 PRINTi-2, RB 
7990 FOR 1=1 TO D 
8000 PRINT#2,DT(I); RT j
8010 PR I NT #2 > BN< I); r t ; i<d ; Rf;p d< I); Rf;DT( i ); r* ; dbc I >; Rf;
8020 FOR J=1 TO DNd)
8030 PR I NT#2, X M+J ); Rf, V < M+J ) ; Rf; Z< M+J ); Rf; IV < M+J) i Rf; RV < M+J ), Rf;
8040 PR I NT #2 .■ U < M+J ); Rf; T C M+J ) J Rf,
8050 NEXT J
8060 FOR K=M+1 TO M+DNd)
8O70 FOR J=M+1 TO M+DNd)
8080 PRINT#2>CCKj J); Rf;
8090 NEXT J 
8100 NEXT К 
8110 M=M+DNd)
3120 NEXT I 
8130 FOR l=l TO ОТ
15
8140 P R iH T # 2 ,E D a ) ;R $ ;B K < n ;R $ ;
3150 FOR Jel TO BKCI)
3160 f r i nt#2 , p c i / j  > ;r í ; pl  ci, j  > ;R f ; PH с ь  j ) ; Rf ;
8170 NEXT J 
3180 HEXT I 
8130 FOR I=OT+l TO N
3200 p r in t #2/C L < i> ;R f ; сне i ) ; R f ; s e i ) ; R f ;
8210 HEXT I
8220 FOR 1=1 TO PH
8230 FOR J=1 TO PH
3240 PRIHT#2,RCb J)JRf J
8250 HEXT J
3260 HEXT I
3270 FOR 1=1 ТО Г
8280 FOR J=1 TO fl3230 PRIHT#2,BFK bJ>; Rf;
8300 HEXT J 
8310 HEXT I 
8320 FOR 1=1 TO fl+D 
3330 PRIHT#2,RCCI>;Rf;
8340 FOR J=1 TO FICCI)
3350 PRIHT#2,HLCb JJlRflHHCb J))Rf JBECHLCI, J),HHCb J)))Rf 
8360 HEXT J 
3370 HEXT I
8330 IF BE=0 THEH 3430 
8330 PR I HT#2, Г1В; Rf; SO 




8440 LOAD "PRIHT"j 8
REflDV
16
100 FOKÉ 45.. £44 : FOKÉ 46, 50 ' RUN 110 
110 REM
120 REM KEMEN0 ADATOK NVOMTATASA:
130 REM -----------------------
140 REM FROGRRMNEV: PRINT
150 REM "-------------- "
160 REM





220 DIM AN<R),BN<D),HCR>,I CD), ЯТСА),BTCD),РАСА),PDCD),ВАСА),DBCD),DACD,А)
230 ВIM ACC fl+B), X C PN),V CPN),ZCPN),IVCPN),AVCPN),UCPN),T CPN),BK CN), EB C N),SCH) 
240 ВIM RCPN,PN),С C PN,PN), P CN,KB+1),BE C PN,PN)
250 ВIM HLСA+B,3*AM),HH C A+D,3#AM),PL C N,KB),PH C N,KB),CLCN), CHC N)
268 ВIM GA ÍPN,PN),E <N,N),BE CN+1,N+1),QE CN+1), QB C N+1)
270 DIM RXCN),AVCN) , AZ<N),AMCN),OS C N)
280 BE~1
290 FOR J=1 TO BN
300 INPUT#2,XCJ),VCJ),Z CJ),IV CJ),AVíJ),UCJ),T C J)
310 NEXT J 
320 M=BN
330 FOR K=1 TO M 
340 FOR J=1 TO M 
350 IfF'UT#2, CCK, J)
360 NEXT J
370 NEXT К
380 IF R=0 THEN 530
390 INFUT#2,IB
400 FOR 1=1 TO A
410 INPUT#2,AT CI)
420 1NPUT#2,RN СI), А СI),PR СI),RT СI),BA СI)
430 FOR J=1 TO AN<I)
440 INPUT#2, X<M+J),VCM+J),ZCM+J),IV<M+J),RV<M+J), U(M+J), TCM+J)
450 NEXT J
460 FOR K=M+1 TO M+HNÍI)
470 FOR J=M+1 TO M+ANCI)
480 INPUT#2,C(K,J)
490 NEXT J 
500 NEXT К 
510 M=M+RNÍI)
528 NEXT I 
530 IF B=0 THEN 680 
540 INPUT#2,RE 
550 FOR 1=1 TO D 
560 INPUT#2,ВТ <I)
570 INPUT#2,DN(I),I U ), PIK I), DT(I), DB Cl)
580 FOR J=1 TO BN<I)
590 INPUT#2, XCM+J),VCM+J),ZCM+J?,IVCM+J),RV С M+J), U С M+J) , T CM+J)
60O NEXT J
610 FOR K=M+1 TO M+DNCI)
620 FOR J=M+1 TO M+DNCI)
630 INPUT#2,С С К,J)
640 NEXT J 
650 NEXT К 
660 M=M+DNCI)
670 NEXT I
680 FOR 1=1 TO ОТ
690 INPUT#2,ED Cl),BK С I)
700 ЕС I,I)=EDCI)
710 FOR J=1 TO BKCI)




760 FOR I=OT+l TO N
17
770 INPUTUL CLU ) / CH< I > , SC I)
780 NEXT I 
790 FOR 1=1 TO PH 
300 FOR J=1 TO PN 
310 INPUT#2,R<b J)
320 NEXT J 
330 NEXT I 
340 FOR 1=1 TO D 
350 FOR J=1 TO H 
360 INPUT#2,PR<b J)
370 NEXT J 
830 NEXT I 
390 FOR 1=1 TO A+D 
900 INPUT#2,RCa>
910 FOR J=1 TO RCU)
920 IHPUT#2, HL< I, J ) ,  HHC L J ) <  BE(HL< I  , J ) , H HU, J )  ) 
930 BE кHH íI,J),H L(I> J)>=BE<HLU, J? >HHCl, J ))
940 NEXT J 
950 NEXT I
960 IF BE=0 THEN 1020 
970 INPUT#2,MD,S0
930 BIN Bsairo
990 FOR 1 = 1 TO MD 
1000 INPUT#2,BS<I>
1010 NEXT I 
1020 CLOSE 2
1030 FRINT '’Ж Ш И М т  BEMENŐ ADATOK KIIRRSR!”
1040 OPEN 10,4 
1050 СИЛ 10 
1060 PRINT
1070 PRINT "ELEKTR0N3ZINKER SZÁMÍTÁS (ШИ)"
1080 PRINT----------------------------- -
1090 PRINT
1100 PRINT "MARTIN ANTAL"
1110 PRINT "BME FIZ-КЕМ. TSZ"
1120 PRINT : PRINT : PRINT 
ИЗО IM-LENCMHÍ>
1140 FRINT "
1150 FOR 1=1 TO IM 
1160 PRINT 
1170 NEXT I 
1130 PRINT "V;
1190 PRINT CHRfC8>
1200 PR I nt chr$< 1 5 "  I ; mm$;" г ; chrs < s >
1210 PRINT CHRf < 1 5 ) ;





1270 PRINT : PRINT
1280 PRINT "BEMEN0 ADATOK
1290 PRINT "Ge»et«e«e«*0«*M
1300 PRINT ■ PRINT : PRINT
1310 PRINT "X,V,Z KOORDINÁTÁK— “,
1320 PRINT "VEGVERTEKRLLAPOTU IONIZÁCIÓS POT. ES ELEKTRONAFFINITRSOK:"





















" 0 3 " j  ; CHRf ( 1 s ) ;  •* 15 " ;  x ( J >; chri a  6 > ; "  2 5 H; v < j >;




1450 PRINT : PRINT 
1450 IF fl-0 THEN 1570 
147Ö FÜR 1=1 TO fl 
1480 PRINT flí(I)
1490 FOR J=1 TO flNCI)
1500 PR I nt CHR* c 1 б у," 03"; j+M; CHR* a  6 >; 15"; xc J+N); chr$ a  6 >;" 25" J v (J+M);
1510 PRINT CHRf 16>; "35%ZCJ+M);CHR$C16>;'’53"HVCJ+M?;CHRSC16>J "63";RVCJ+I1>
1520 NEXT J 
1530 M-M+RNCD 
1540 PRINT 
1550 NEXT I 
1560 PRINT
1570 IF D=0 THEN 1670 
1580 FOR 1=1 TO В 
1590 PRINT BfCI)
1600 FOR J=1 TO DNCl?
1610 PR I nt cHRfc 1 б у;" 03"; j+n; chrí c i 6) i " i 5" i x c j+pi ?; chrs c i 6 >;" 25"; vc j+м у;
1620 print CHRfc16);"35";zcj+n );CHRfc16) in53"; ivcj+n?;cHR$ci6>;"63";flvcj+N?




1670 PRINT : PRINT •' PRINT
1680 PRINT "RESZRENDSZEREK tr-CENTRUNSZflNfl Ctt-C) ES ir-ELEKTRONSZRMfl Or-E) s "
1690 PRINT----------------------------------------------------------- -
1700 PRINT : PRINT
1710 PRINT CHRfC 16); "151T-C ir-E”
1720 PRINT CHRfC16)) ”15--  -- "
1730 PRINT
1740 PR I NT BMf 1 CHRf Cl 6) 1 " 15" 1 BN 1 CHRf < 16) 1 "24" 1PB 
1750 PRINT
1760 IF fl=0 THEN 1810 
1770 FOR 1 = 1 TO FI
1780 PRINT flíC I ) CHRfC 16) 1 "15" 1RNCI) 1 CHRf C16) 1 "24" 1 PACI)
1790 NEXT I 
1800 PRINT
1810 IF D=0 THEN 1850 
1828 FOR 1=1 TO Г
1830 PR I NT D$ С I) 1 CHRf C 16)1 "15") DN CD) CHRf С16)) " 24 " ) PD СI)
1840 NEXT I
1850 PRINT PRINT PRINT
I860  PRINT "RESZRENDSZEREK KAPCSOLÓDD RTONPflRJRI ES EZEK REZONflHCIflINTEORRLJR:"
1870 PRINT - ---------------------------------------------------------------"
1880 PRINT
1890 IF BE=1 THEN PRINT " 1. SOROZAT:"
1908 PRINT " ----- - ----"
1910 PRINT
1920 IF fl=0 THEN 2030 
1930 FOR 1=1 TO A 
1940 PRINT AfCI))
1950 FOR J-l TO ACCI)
I960 PRINT CHRfC16)1"15")HLC D  J))"-")HHCI/J))
1970 PRINT CHRfC16))"30BETA С"INIDfCSTRfCHLCbJ)),2,4))" -"ISTRfCHHCbJ))I")")
1980 PRINT CHRfC16)1"45")"= ")BECHLCbJ),HHCbJ))
1990 NEXT J 
20O0 PRINT 
2010 NEXT I 
2O20 PRINT
2030 IF B=0 THEN 2140 
2040 FOR 1=1 TO D 
2050 PRINT BfCI))
2060 FOR J=1 TO ACCI+A)
2070 PRINT CHRfC16))"15")HLCI+fl,J))"-“)HHCI+A,J>)
2080 PRINT CHRfС 16>)"30BETA C"1ИIDfC STRfCHL СI+A>J)), 2,4))" -")
2090 PRINT STRfC HH СI+fl,J)))")")
2100 PRINT CHRfCl6),"45")"= ")BECHLCI+fl,J),HHCI+A,J))
19
2110 HEXT J 
2120 PRINT 
2130 HEXT I
2140 PRINT : PRINT : PRINT
2150 PRINT "RESZRENDSZEREK LOK.RLISRN GERJESZTETT RLLRPOTRINRK ";
2160 PRINT "ENERGIAI ES HULLÁMFÜGGVÉNYÉI:“
2170 FR INT----— ------------------------------------------ J
2180 PRINT---------------------------- "
2180 PRINT
2200 PRINT " NO E(EV) HULLAMFUGGVENV"
2210 PRINT " —  ----  ------------- "
2220 PRINT 
2230 PRINT BMf 
2240 IF BT=0 THEN 2380 
2250 FOR K=1 ТО БТ
2260 print cHRfCie?; "03";K;cHRf<i6?; "i5"jED(K?jCHRf<i6);"23й;
2270 J=1
2280 IF PCK,J)=0 THEN 2360
2230 IF J=1 THEN R$="" •' GOTO 2320
2300 IF PCK,J»0 THEN flf=" + " ■ GOTO 2320
2310 R$=" - "2320 PRINT flfiMIDf(STRfCPCK, J)),2,5); "<";MIDf<STRfCPLCK, J)),2/4);
2330 PRINT MIDf(STRf<FH<K,J>>,2,4); ")";
2340 J=J+1 
2350 GOTO 2230 
2360 PRINT 
2370 NEXT К 
2380 P1=ET 
2330 PRINT
2400 IF R=0 THEN 2600 
2410 FOR 1=1 TO R 
2420 PRINT R$(I)
2430 IF RT(I)=0 THEN 2570 
2440 FOR K=M+1 TO M+RT СI>
2450 PR I NT CHRf U  6 ) j " 03 " i К; CHRf < 16 ); " 15 "; ED (K); CHRf (16); "25";
2460 J“1
2470 IF P(К > J > =0 THEN 2550
2480 IF J=1 THEN flf="" : GOTO 2510
2430 IF P(.Kj J)>0 THEN R$=" + " : GOTO 2510
2500 flf=” - "
2510 PRINT flf;MIDf(STRf(P(K, J)/,2,5); " < "; Mllf CSTRf (PLCK, J)),2,4);; 
2520 PRINT MIDf(STRf(PHCK,J)),2,4)1”)";
2530 J-J+l 
2540 GOTO 2470 
2550 PRINT 
2560 NEXT К 
2570 N=N+AT <I)
2580 NEXT I 
2530 PRINT
2600 IF D=0 THEN 2730 
2610 FOR 1=1 TO D 
2620 PRINT Ilfd)
2630 IF DTU>=0 THEN 2770 
2640 FOR K=N+1 TO N+DT<I)
2650 print CHRf as.).: "03" ж; CHRf (16); "i5";ED(K);cHRf(i6>; "25";
266E1 J= 1
2670 IF P(K,J)=0 THEN 2750
2680 IF J=1 THEN flf ="" : GOTO 2710
2630 IF P(K,J)>0 THEN Rf=" + " : GOTO 2710
2700 fif=" - 1
2710 PRINT flf;MIDf<STRf(P<KiJ>>,2,5);"C'IMIDf (STRf(PL(K,J)),2,4);; 
2720 PRINT MIDf (STRf (PH'-.Kj J) ) >2> 4);")"
2730 J=J+1 
2740 GOTO 2670 
2750 PRINT 




2730 PRINT : PRINT PRINT
2800 PRINT "FIGYELEMBEVETT CT ÁTMENETEK:"
281Ü PRINT - -------- ----------------- -
2820 PRINT 
2830 M“0T
284Ö IF A~0 THEN 2940
2850 FOR 1=1 TO A
2860 print bm*;" : "j Af< I ;CHRf с 16); “26";
2870 FOR J=M+1 TO M+BRCI)
2880 print c l<j ?;"-";c h<j );”
2890 NEXT J 
2900 M=M+BRCI)
2910 PRINT 
2920 NEXT I 
2930 PRINT
2940 IF D=0 THEN 3160 
2950 FOR 1=1 TO D
2960 PRINT <I);" : “,bm$;":";chr$a 6?;"26";
2970 FOR J=H+1 TO M+DBCI)
2980 PRINT CLCJ); CHCJ); " "i 
2990 NEXT J 
3000 M=M+BB<I)
3010 PRINT 
3020 NEXT I 
3030 PRINT
3040 IF B=0 OR R=0 THEN 3160
3050 FOR 1=1 TO D 
3060 FOR J=1 TO R
3070 PRINT D$CI);" : "jRfCJ);":";CHRiC16);"26";
3080 FOR K=M+1 TO M+DflCI>J)
3090 print clck); "-";снсю;"
3100 NEXT К 
3110 M=M+DHC I. J)
3120 PRINT 
3130 NEXT J 
3140 PRINT 
3150 NEXT I
3160 PRINT : PRINT : PRINT
3170 PRINT “RESZRENDSZEREK MOLEKULAPRLVAINflK ATOMI PRLYHKOEFFICIENSEI:"
3180 PRINT -------------------------------------------------------- -
3190 PRINT 
3200 M=BN
3210 PRINT "MOL.PALYA ATOMI PRLVRKOEFFIСIENSEK"
3220 PRINT "--------  -- :------------------- "
3230 PRINT 
3240 PRINT BMf 
3250 FOR K=1 TO M
3260 print cHRicie);"03";к;CHRic16);"1 0 " ;
3270 FOR J=1 TO M
3280 IF J=1 AND CCK.JK0 THEN A$="-" : GOTO 3320
3290 IF J=1 THEN Rf =" " = GOTO 3320
3300 IF CCKj J)>0 THEN R$=" + " : GOTO 3320
3310 R$=" - "
3320 print a$;mid$cstr$cc<k,j>),2,6);"C";mid*:cstr$:cj),2,3);")";
3330 NEXT J 
3340 PRINT 
3350 NEXT К 
3360 FRINT
3370 IF A=0 THEN 3540 
3380 FOR 1=1 TO A 
3390 PRINT R$CI)
3400 FOR K=M+1 TO M+RNCI)
341о f rInt cHRf(16);"03";к;chrí<iб);"i0";
3420 FOR J=M+1 TO M+RNCI)
3430 IF J=M+1 AND CCK,JX0 THEN Af="-" : GOTO 3470 
3440 IF J=M+1 THEN flf=" " : GOTO 3470
21
3450 IF C4K,J)>0 THEN F*=" + " : GOTO 3470
3460 Af=" - "
3470 PRINT R$;niD$<STRf<C(K/J>)/2/6);"<";MII)*CSTR»<J).2/3>I"?"J
3480 NEXT J 
3480 FRINT 
3500 NEXT К 
3510 Г'1-n+RHn)
3520 NEXT I 
3530 PRINT
3540 IF B=0 THEN 3700 
3550 FDR 1=1 TO D 
3560 PRINT Df(I)
3570 FOR K=M+1 TO M+DNÍI?
3530 PRINT- CHRf U6>I "03"Ж1 CHR$< 16) 1" 10" 1 
3590 FOR J=n+1 TO M+DNU)
3600 IF J=M+1 AND C<K,JK0 THEN flf="-" •' GOTO 3640 
3610 IF J=M+1 THEN Н$=" " :'GOTO 3640 
3620 IF C<K,J»0 THEN Ю-" + " : GOTO 3640 
3630 R$=" - "
3640 PRINT Rf;riIDf<STRfCC<K>J))/2/6);"<";MID$(STRfCJb2y3?;,,)d
3650 NEXT J 
3660 PRINT 
3670 NEXT К 
3680 M=M+BN< I '.>
3690 NEXT I
3700 PRINT : PRINT • PRINT





3760 IF NIKI THEN 4020
3770 FOR K=1 TO NM
3780 U“8
3790 PRINT " “i
3800 FOR I=DI*K-DI+1 TO DI*K
3810 IF К 10 THEN PRINT " "111 ■ GOTO 3840
3820 PRINT " "i
3830 PRINT " "; IJ
3840 NEXT I
3850 PRINT







3930 FOR J=DI*K~DI+1 TO DI*K 
3940 XX=RCI, J)
3950 GOSUE 4490
3960 PRINT XX$;" “i
3970 NEXT J : NEXT I
3980 PRINT : PRINT : PRINT : PRINT
3990 NEXT К
4000 IF FN/BI=INT(PN/DI) THEN 4200 
4010 PRINT"
4020 FOR I=DI*NM+1 TO PN
4030 IF К 10 THEN PRINT " “ili ■ GOTO 3840
4040 PRINT" "j •
4050 PRINT " "Hi
4060 NEXT I 
4070 PRINT 




4120 G03UE 4430 
4130 PRINT XXf Л  
4140 0=3
4150 FOR J=DI*NN+1 TO PH 
4160 XX=R(bJ)
4170 GOSUE 4430
4180 print m i "
4130 NEXT J : NEXT I
4200 PRINT : PRINT : PRINT : PRINT





4260 PRINT " IP <EV) ER (EV)"
4270 PRINT " ------  ------ "
4280 PRINT
4230 IF R=0 THEN 4310
4300 FR INT EM*;CHRf(16)1"20 "Л В;
4310 IF D=0 THEN 4340
4320 IF R=0 THEN PRINT BHtlCHR$(16)i H20"iRB;
4330 PRINT CHRf(16?/"35">RE 
4340 PRINT
4350 IF R=0 THEN 4400 
4360 FOR 1=1 TO R
4370 PRINT Rf(I>;CHRf(16); "35"J R(I)
4380 NEXT I 
4330 PRINT
4400 IF D=0 THEN 4440 
4410 FOR 1=1 TO D
4420 FRINT Df<I?;CHRf(16>;,,20"; KI)




4470 PRINT " Ж « « «  CRLC FR. BEOLVRSRSR! "
4480 LORD "CRLC"> 8
4430 REN FORMRTUM SZUBRUTIN
4500 REM ”---------------"
4510 REN ХХС0.00005 ESETEN XX*0 !
4520 XX=XX+.00005
4530 IF RES(XX)>10000000 THEN XXf=STF.f(XX) : RETURN 
4540 IF RES(XX?<0.0001 THEN XXS=" .0 " : GOTO 4760
4550 XXf=STRf(XX?
4560 IF RES(XX)=>0.01 THEN GOTO 4650 
4570 Nf=NI Df (XXf,4,1>
4580 IP RBS(XX)>=0.001 THEN Zf=".00":Vf="0":ZV$=NIBf(XXf/4/1?:GOTO 4600 
4590 Zf=".000" • V$="" : ZVf="" : Nf=""
4600 IF LENCXXf)>6 THEN GOTO 4630
4610 XXf= " " +LEFTS(XXf.■ 1) +Z$+f11Df(ХХ$/2Л) +YS
4620 RETURN
4530 XX$=" ”+LEFTf<XXf/l)+Zf+NIDf(XXf,2,1?+ZVf 
4640 RETURN
4650 IF RES(XXXI THEN Dl=" " : GOTO 4680 
4660 IF RES(XX)<10 THEN Df=" " : GOTO 4680 
4670 Ii^ =" "
4680 Hf=""
4630 IF LEN(XXf»U~l THEN GOTO 4750 
4700 Q=8-LEN(XXf)
4710 Hf=" "








4730 REM PROGRRMVEGE MUTATÓ ATRLLITRSfl ES R KORRBBI VRLTOZOK T0RLESE:
4S00 REM ------------------------------ - -------------------------”
4810 REM CELJR: FROGRRMVEO MUTRTO RTRLLITRSR R BEHÍVÓ <MIM) PROORRMNRK MEG- 
4820 REM FELEL0 ÉRTÉKRŐL R LORB-RL BEHÍVOTT CPRINT-l) PROGRRMHRK MEGFELELŐRE! 
4830 REM (RTRLLITRS HELKUL R BEHÍVÓ PROORRM VEGMUTRTOJR RTRDODIK H LORB-RL 
4840 REM BEHÍVOTT PROGRRMHRK! —  ENNEK K0VETKEZMENYEI •
4850 REM 1. HOSSZRBB BEHÍVÓ PROGRRM ESETEN RZ EREDETI FELESLEGESEN NRGY BRSIC 
4860 REM TERULETFOGLRLRS MRRRD MEG!
4870 REM 2. R0VIDEBB BEHIVO PROGRRM ESETEN R BEHÍVOTT PROGRRM VEGE "RTLOG" R 
4880 REM VRLTOZOK TERULETERE ES R FROGRRMVEZERLES "ELTEVED"!)
4S90 REM
4300 REM R PROGRRM BRRMELV MOBOSITRSR ESETEN R PROGRRMVEG MUTRTOT RTRLLITRNI!!! 
4310 REM PROGRRMVEG MUTRT0 RTRLLITRSRNRK 5 LEPESE:
4320 REM "-------------------------------------"
4330 REM 1. PRINT-1 PROGRRM BEOLVRSRSR!
4340 REM 2. RUN 5020
4350 REM 3. RETURN BILLENTYŰVEL ELFOGADTATNI RZ UTRSITRS HRTRSRRR KURT SORT! 
4360 REM 4. RUN 5020 <EZ RZ ITERRCIO RZ EL0Z0 UTRSITRSHOSSZRL KORRIGÁL!)
4370 REM 5. LRSD 3.
4380 REM
4330 REM RZ 5O20 SOR RUN UTRSITRSfl R VRLTOZOK KORRBBI ÉRTÉKÉT T0RLI ES EGYÚTTAL 
5000 REM VISSZÁRU-ITJR R DATA MUTATÓT RZ UJ PROGRAM VEGERE! - 
3010 REM
5020 PRINT "100 POKE 45,"JPEEKC43)1": POKE 46,"JPEEKÍ46?1"'• RUN 110"
24
100 POKE 45, 64 POKE 46, 54 : RUN 110 
110 REN
120 REN SAJATERГЕК-SRJHTVEKTQR-OSZCILLRTORER0SSEG SZRMITRS:
ISO REN -------- - --------- ---------------------------- "
140 REN PROGRAMME''/ CRLC 
ISO REN "-------------"
160 REM ' • -




210 1 NPIJT#2, R, D, BN, PN, BE, MR, AM, KB, PB, CN, BT, RT, DT, ОТ, N
220 DIM RNCfl),DNCD),RCR?,I CD),RTCR),DTCD), PRCR), PDCD) ,BRCR?,DBCD),DRCD,fl)
230 DIM RCCR+D), XCPN), YCPN), ZCPN) , IVCPN), RVCPN), UCPH), TCPN), BKCN) , E0CN), SCN) 
240 DIN R CPH, PN ), С C PN, PN ?, P C N, KB ) , BE < PN, PN )
250 DIN HL CR+D, 3*RM), HHCR+D, 3*RM),PL C N,KB),PH C N, KB)> CLC N ?,CH C N)
260 DIN GR C PN, PN >, E f N, N >, DE (N+1, N+1 ), QECN+1), QBCN+1)
270 DIM RXCN),RVCN),RZCN),RMCN),QSCN)
280 FOR J=1 TO BN
230 I NPUT #2, XC J), V U ) , Z(J), I VC J), RVC J), UC J), TC J)
300. NEXT J 
310 M=BN
320 FOR K=1 TO M 




370 IF A=0 THEN 520
380 INPUT#2,IB
330 FOR 1=1 TO R
400 INFUT#2,R$C I)
410 INPUT#2,RNCI),RCI),PRCI),RTCI),BRU) • *
420 FOR J-l TO RNCI)
430 I NPUT #2, X C M+J ), V( M+J >, ZC M+J ), IV C M+J ) , AV C M+J), UCM+J), T C M+J )
440 NEXT J
450 FOR K-M+l TO M+RNCI>
460 FOR J=M+1 TO M+FINC I )
470 INPUT#2,CCK, J)
480 NEXT J 
430 NEXT К 
500 M=M+RNCI)
510 NEXT I •
520 IF D=0 THEN 670 
530 INPUT#2,RB 
540 FOR 1=1 TO D 
550 I NPUT#2, Df-CI)
560 INPUT#2,UNC I>,IСI>,PDCI),DTCI),DEC I)
570 FOR J=1 TO DNCI>
580 INPUT#2,XCM+J>,V C M+J),Z <M+J),IV C M+J >,RVCM+J),U CM+J >,T CM+J )
530 NEXT J
600 FOR K=M+i TO M+DNCI)
610 FOR J=M+1 TO M+DNCI)
620 INPUT#2,CCK,J)
630 NEXT J
640 NEXT К .
650 M-M+DNCI)
660 NEXT I
670 FOR 1=1 TO ОТ
680 INPUT#2,ED СI),БКCl)
630 ЕС I ,-I )=EDC I'}
700 FOR J=1'T0 BKCI)




750 FOR I=0T+1 TO N
760 INPUT#2,CLСI>,CHСI),SC I)
25
770 МЕНТ I 
780 FOR 1=1 TO PH 
780 FOR J*1 TO PH 
800 INPUT#2,R<b J)
810 NEXT J 
820 NEXT I 
830 FOR 1=1 TO D 
840 FOR J=1 TO R 
850 INPUT#2 >BR <I> J)
860 HEXT J 
870 NEXT I 
880 FOR 1=1 TO R+D 
880 INPUT#2,RCU?
800 FOR J=1 TO flC(I)
810 INPUT#2/HL<b J>,HH<bJ>*BE<HLCb JbHHCb J?) 
820 BECHHCb J^HLCb JJ)=BECHL<b JbHHCb 
830 HEXT J 
840 NEXT I
850 IF EE=0 THEN 1010 
860 INPUT#2;MD>SO 
870 DIM ESCMD)
880 FOR 1=1 TO MD 
880 INPUT#2/BS<I)
1000 NEXT I 
1010 CLOSE 2
1020 PRINT " Ж И *  NE KRPCSOLD KI I "
1030 TIf="000000"
1040 ZZ=T1/3600
1050 PRINT "m^MMÍPROORRMFUTRS RLLRSR:"
1060 PRINT "------------------"
1070 IF BEOl OR SO=0 THEN 1080 
1080 PRINT " 1. SOROZRTD"
1080 PRINT "MHTRIXELEMEK SZRMITRSR:"
1100 REM KETCENTRUMOS TRSZITRSI INTEGRRLOK:
1110 REM "------------------------------ "
1120 FOR 1=1 TO PN-1
1130 FOR J=I+1 TO PN
1140 HR=2*14.398/(IVU)-RVÍI?+IVU?“RVCJ))
1150 GR< b  J:< = 14.399/CRR+RC I, J) >
1160 GfliJ, I)=GR<b J>
1170 NEXT J 
1180 NEXT I 
1190 REM
1200 REM CT ENERGIRK
1210 REM "--------"
1220 FOR I=OT+l TO N
1230 M=0
1240 FOR K=TCCLCI>5 TO T<CL( imiKCLC I) >-l 
1250 FOR L=T<CHCI)> TO TiCHCI)?+LKCH<I))-l 
1260 M=M+C<CL <1>,К)T2*C<CH<IJ,U T 2*GR <К,L)
1270 NEXT L 









1370 IF fl=0 THEN 1600
1380 REM RLRP— RKCEPTOR CT-K K0ZTI RTMENETEK;
1390 REM "-------------------------------- -
1400 FOR 1=1 TO R




1440 IF ERCI?»1 THEN K=K+1 : GOTO 1570
1450 FOR K=K+1 TO TT 
1460 FOR L=K+1 TO TT+1
1470 FOR Kl^TCCLCK?) TO TCCLCK?>+UCCLCK>>-l 
1480 FOR L1=TCCHCK>) TO TCCHCK) )НКСНСЮ >~1
1498 M=M+C(CLCKbK I?#C(CL(L>; K1 )#CCCH(KbLl?iHCCCHCLbLl?*GRCK1> L I 3
1500 NEXT LI 
1510 NEXT K1 
1520 E С К .■ L ? =M




1570 IF H=0 THEN 1590
1580 RETURN
1590 NEXT I
1600 IF D=0 THEN 1830
1610 H=1
1620 REN DONOR— RLAP CT-K KÖZTI ÁTMENETEK:
1630 REM "----------------------------- "
1640 FOR 1=1 TO D
1650 IF BECI)=0 THEN 1700
1660 M=0
1670 TT=TT+DBCI)
1680 IF DEC I? = 1 THEN K=K+1 « GOTO 1700
1690 GOSUB 1450 
1700 NEXT I
1710 IF R=0 OR D=0 THEN 1S30
1720 REM DONOR— RKCEPTOR CT-K K0ZTI RTMENETEK!
1730 REM "---------------------------------"
1740 FOR 1=1 TO D
1750 FOR J=1 TO R
1760 IF DACbJ>=0 THEN 1810
1770 M=0
1780 TT=TT+BACI,J>
1790 IF DR<I,J?=1 THEN K=K+1 = GOTO 1810 
1800 GOSUB 1450 
1810 NEXT J 
1820 NEXT I
1830 REM REZOHRNCIR INTEGRÁLOK:
1840 REM "------------------ "
1850 IF BE=0 THEN I960 
I860 MM=1 
1870 LK=1
1880 IF LK=1 THEN I960 
1890 FOR 1=1 TO A+D
1900 FOR J=1 TO АС(I?
1910 BECHLCbJbHHCbJ)?=BS(MM?
1920 BE СНИСЬ J)<HL(L J?)=BECHLCb JbHHCbJ?)
1930 MM-MM+1 
1940 NEXT J 
1950 NEXT I 
I960 H=OT
1970 IF A=0 THEN 2050 
1980 FOR 1=1 TO A 
1990 IF ВАС I)=0 THEN 2040 
2000 FOR J=1 TO ВАС I)
2010 EDCH+J?=H 
2020 NEXT J 
2030 H=H+BRCI)
2040 NEXT I
2050 IF B=0 THEN 2230
2060 FOR 1=1 TO D
2070 IF DEC I)=0 THEN 2120






2130 IF R=0 OR B=0 THEN 2230
2140 FOR 1=1 TO D
2100 FOR J=1 TO R
2160 IF BR<bJ?=0 THEN 2210
2170 FOR K=1 TO BRCbJ?
2180 ЕВСН+Ю=Н 
2130 NEXT К 
2200 H=H+BRCI,J>
2210 NEXT J 
2220 NEXT I 
2230 P<0,1>=1 
2240 FOR K=0T+1 TO N 




2230 FOR L=0 TO ЕВСЮ 
2300 N“0




2350 FI=1 : 1=1 : GOTO 2420 
2360 FOR 1=1 TO BKCL)
2370 IF CL<K>OPL<bI> RNB С Н С Ю О Р Н С Ы )  THEN ECK,L)=0 « GOTO 2540 




2420 FOR J1=TCZ1? TO TCZl 7+UCZ1>-l 
2430 FOR J2=TCZ2) TO TiZ2)+IJ<Z2)-l 
2440 FOR H  = 1 TO R+B 
2450 FOR 12=1 TO RCCI1)
2460 IF Jl=HLCIbI2> RNB J2=HHCIbI2) OR J1=HH(I1,I2) RNB J2=HLCIbI2) THEN2480
2470 GOTO 2430





2530 IF FI — 1 THEN. 2550
2540 NEXT I
2550 E < К .• L') =M
2560 ECL,K>=ECK,L>
2570 NEXT L 
2580 NEXT К
2530 REN R KOLCSONHRTRSI MATRIX:
2600 REM ---------------------"
2610 FOR 1=1 TO N+l
2620 FOR J=1 TO I
2630 ВЕС I > J?=E< I —1 .• J-l)
2640 DE(J#I)»BECI/J?
2650 NEXT J 
2660 NEXT I 
2670 VY=TI73600-ZZ 
2680 ZZ=TI/3600
2630 PRINT "П"TRBC25?1INTCYV+0.5)1 TAB<30?> "PERC"
2700 PRINT "MRTRIX BIRGONRLIZRCIO ‘
2710 REM MRTRIX BIRGONRLIZRCIO:
2720 REM "------------------ "
2730 N=N+1
2740 F0RNM=2T0N+1 : I=N+2-NM: L=I-2: F=BEC Ы-1 > : G=0 : IFLO0THEN27602750 FORK=1TOL:G=G+BE <I,Ю#ВЕ С Ь  К):NEXT«2760 H=G+F*F:IFG-1E-10>0THEN2780 2770 QB СI ;• =F : H=0: GOTO2830
»
2780 L:-L+l: IFF<0THEH2800
2730 QBC I)s-SQRCH) : G=QBCD- G0TO2S10
2800 QEC I )=SQRCH) : G*QB< I)
2810 H=H~F*G : DEC Ы - 1  )=F-G : F*0 
2820 FORJ=1TOL:DE CJ Л  )»BECb J?/Н = G=0 
2330 FORK,-1 TO J : G=0+DE C LK) *BE C b  K) : NEXTK 
2840 IFJ+1~L:0THFH2360
2850 FORK=J+1TOL:G=G+DECK, J)*BECbK) :NEXTK 
2860 QB<J)~G/H'F«F+GfDE<J, D  :NEXTJ
2870 HH=F/C H+H > ■’ FOR J* 1 TOL: F=BE Cl , J ) : QE C J ) =QB C J ) -HHf F : G=QB C J )
2880 FORK*1TOJ:ВЕСJ,K)=DECJ,K?-F*QBCK)-G*IJECbK):NEXTK:NEXTJ 
2830 QECI)“H:NEXTNM
2300 QEC1)*0:QBC1 )=Q:FOR1=1TON:L”I-1:IFQECI)«0THEN2340 
2310 IFLC=0THEN2340
2320 F0RJ=1T0L : G=0: FORK* 1 TOL : G=G+BECI Ж)#ВЕСК; J) : NEXTK 
2330 FORK*1TOL:BE С К > J)=BE С К / J ?-OfDEС К > I) :NEXTK:NEXTJ 
2340 QE Cl)*DEС Ы >:BE С Ы ) = 1:1FLO0THEN2360 
2350 FORJ-1TOL ВЕСЬ J)*0:BEC J,I)*0:NEXTJ 
2360 NEXTI
2370 FORI=2T0N:QB СI~1>“QB СI):NEXTI
2330 F--0: B=0 '• QB C N ) =0





3040 H=QEC L )-QBCL >/C P~R):GOTO306O 
3050 H=QEC L )-QB C L )/CP+R)
3060 FOR I *LT0N : QE СI ) “QE U  )-H •' NEXT I
3070 F=F+H:P*QEСM);C*1:S*0:M1*M-1:IF N1-LC0THEN3140
3080 F0RLM=LT0M1:I=L+M1-LM:G=C*QBCI>:H=CfP:IFRBSCP)-RBSCQB<I)K0THEN3100 
3030 C=QB<I)/P:R“SQR(C*C+1):QBC1 + 1)“SfP#R:S“C/R:C=l/R:00T03110 
3100 C=P/QB Cl): R*SQR C C#G+1) : QB С I +1) “S*QB СI > HíR •' S=l/R ■ C~C/R 
3110 P*C#QE СI ) -8*0: QE Cl +1) =H+S* C C*0+S*QE CD)
3120 FORK* 1 TON: Н=ГЕ С К .• 1 + 1) : DECK, 1 + 1 )=S*DECK Л  >+С*Н; DECK, I) =C*KDE С К >I)“S#H
3130 NEXT К ' NEXT LM
3140 QBCL?*S#P:QE<L)*C#P:IF RBSCQBCL))-B>0THEN3020
3150 QE CL)*QE C L)+F:NEXTL
3160 FOR1*1TON:К»I:P=QE C D  IFN-1<=0THEN3210 










3270 FOR 1=1 TO N 
3280 QEC1-1)=QECI)
3230 FOR J=1 TO H 
3300 BEСI-1,J-1)*DEС b J)
3310 NEXT J 
3320 NEXT I 
3330 H=N-1
3340 PRINT "П";TABC25)1INTCYV+0.5)iТНБС30)J"PERC"
3350 PRINT "OSZCILLRTORER0SSEGEK :
3360 REM OSZCILLRTOREROSSEG:
3370 REM "----------------"
3380 BKC 0) = 1
3330 FOR I=0T+1 TO N
3400 EK СI) = 1
3410 PLC I)1)=CLCI)
3420 РНСЫ)=СНС1)
3430 HEXT I 
3440 FOR i-l jo N
29
3450 Г’1=0 : М1=0 : М2=0 : N3=0 
3460 FOR J=0 TO N 
3470 FOR K=0 TO H 
3480 FOR Ll=l TO BKCJ?
3490 FOR L2=l TO ВКСЮ




3550 IF K=0 THEN H=SQR<2> : Z1=U2 » Z2-U4 i GOTO 3640
3568 IF J=0 THEN H=SQR<2> : Z1=U1 : Z2=U3 : GOTO 3640
3570 IF IJ10U2 RND U30U4 THEN 3750
3580 IF U1 =U2 RND U3O04 THEN = H=1 - Z1=U3 : Z2=U4 '• GOTO 3640 
3590 IF U10U2 FIND U3-U4 THEN : H=-l : Z1=U1 г Z2«U2 : GOTO 3640
3600 IF U1=U2 RND 03»U4 THEN HH=1 
3610 H=1 : Z1=U3 ■ Z2*IJ4 : GOTO 3640 
3620 HH=0
3630 H=-l • Z1=U1 : Z2=U2 
3640 FOR J1=T<Z1> TO T(Z1)+IJ(Z1)-1 
3650 FOR J2=TCZ2) TO T<Z2?+LKZ2?-1 
3660 IF J1-J2 THEN 3680 
3670 GOTO 3720


















3870 PRINT TflEd-lX 
3880 PRINT "ГТТТ 
3890 NEXT I 
3900 PRINT “Д 
3910 VV=TI/3600-ZZ 
3920 ZZ=TI/3600
3930 PRINT "ГГП"; TAB(25); INT(VV+0.5);TRB< 30>1"PERC"3940 PRINT ------------------------------- —
3950 PRINT "0SSZES SZRNOLRSID0 :";TAB<25?i INT<TI/3600+0.5?i TRBÍ30);"PERC"
3960 REM EREDMENVEK NVOMTRTRSR;3970 REM ------------------- "
3980 OPEN10,4 
3990 CMD10
4000 PRINT : PRINT : PRINT : PRINT
4020 PRINT ’~v :--
4030 PRINT : PRINT : PRINT 
4040 PRINT "EREDMENVEK:"4050 PRINT
4060 PRINT : PRINT : PRINT 
4070 IF BE=0 THEN 4190
4080 PRINT MID$iSTR$<LK),2,4);". K0LC80NHRTRSI MRTRIX:"
4090 PRINT---------------------- -
4100 PRINT
4110 FOR 1=1 TO R+B
30
4120 FOR J=1 TO flC<I>
4130 PRINT "BETR ( " ; N ID fC S T R f(H L (b J? ) , Z,4?J" ; STRfCHHCbJ)) 1 " ) " ;
4140 PRINT C H R fi1 6 ? ;"1 5"> "=  " iBEÍHLCI >J ) >HHCI * J )  >
4130 NEXT J 
4160 NEXT I 
4170 PRINT 
41 p.fí GOTO 4220
4190 PRINT "KOLCSONHflTRSI MRTRIX: "
4200 P R IN T ----------------------------------------- "
4210 PRINT
4229 И  =8 REN EGVNRSMELLE NVONTRTOTT NRTRIXDSZLOPOK SZRHR
4230 NN“ INT( i  N+1 )/ Г I )
4240 IF  NNC1 THEN 4380 
4230 FOR K=1 TO NN
4260 FOR I = C K -i;**n i TO N 
4270 PRINT
4280 FOR J - IU ÍK -B I TO D I*K -1  
4290 IF  J> I THEN 4330 
4300 XX=ECbJ>
4319 GOSUB 5160
4320 PRINT XXf; " j 
4330 NEXT J
4340 NEXT I 
4330 FRINT ' PRINT 
4360 NEXT К
4370 IF  (H + l) /D I  = IN T C < N + l) /m  THEN 4470 
4380 FOR I=DI#NM TO N 
4390 PRINT
4400 FOR J=BI*NH TO N 
4410 IF  J> I THEN 4430 
4420 X X = E (b J )
4430 GOSUB 3160 
4440 PRINT XXf 
4450 NEXT J 
4460 NEXT I
4470 PRINT '■ PRINT PRINT • PRINT : FRINT
4489 PRINT “ SRJRTERTEKEK-SRJRTVEKTOROK“ OSZCILLflTOREROSSEGEK'"
4490 PRINT - -------------------------------------------------------------------------------------------- -
4500 PRINT '• PRINT
4310 IF  NN<1 THEN 4760
4520 FOR K=1 TO NN
4530 FOR I= B I*K -D I TO DI#K-1
4549 XX=QEiI)
4550 008UB 5160 
4560 PRINT XXf; "
4570 NEXT I 
4530 PRINT
4599 FOR 1=0 TO N
4600 PRINT
4610 FOR J= D I#K -n i TO D I fК - 1 
4620 XX=BE<I ,  J>
4630 GOSUB 5160 
4640 PRINT XXf; "
4650 NEXT J 
4660 NEXT I
4679 PRINT PRINT
4680 FOR I= D I*K -D I TO DI#K-1 
4690 XX=OS <I >
4700 GOSUB 5160 
4710 PRINT x x f ; H 
4720 NEXT I
4730 PRINT : PRINT : PRINT PRINT 
4740 NEXT К
4730 IF  ÍN+1 ) /D I  = INT(. f.N+1 )X D I) THEN 4960 





4800 NEXT I 
4810 PRINT 
4820 FOR 1=0 TO N 
4830 PRINT
4840 FOR J=DIfHM TO N 
4850 XX=DE(I,J>
4880 GOSUE 5150 
4870 PRINT xxf;"
4880 NEXT J 
4890 NEXT I 
4900 PRINT : PRINT 
4910 FOR I=BI*NM TO N 
4920 XX=OS(1?
4930 GOSUB 5160 
4940 PRINT xx$;H 
4950 NEXT I
4960 PRINT : FRINT : PRINT
4970 IF БЕ=0 THEN 5090 
4980 LK=LK+1
4990 IF LK>SO+1 THEN 5090 
5000 PRINT#10 
5010 CLOSE 10
5028 PRINT "ГЗШШШВД NE KAPCSOLD KI!"
5030 PRINT "K?I«[4J!I«4PRORRflriFUTAS FILLRSR : "
5040 FRINT "------------------
5050 PRINT LK.;". SOROZAT»"
5060 PRINT "MATRIXELEMEK SZÁMITASR:"
5070 ZZ=T1/3600
5080 GOTO 1880
5090 PRINT : PRINT : PRINT
5100 FRINT "FUTRSID0:"1 INT(TI/3600+0.5)j" PERC"
5110 PRINT# 10 
5120 CLOSE 10
5130 PRINT " M M M i «  FUTRS BEFEJEZVE!"
5140 PRINT "Я (KIKRPCSOLHRTO! )НЯГОИШИГ
5150 STOP
5160 REM FORMÁTUM SZUBRUTIN
5170 REM "---------------"
5180 REM ХХС0.00005 ESETEN XX=0 !
5190 XX=XX+.00005
5200 U=S ! RÉM KIIRT KARAKTEREK SZAMA
5210 IF ABS(XX»10000000 THEN XXf=STRf(XX> ■ RETURN
5220 IF ABS(XX)C0.0001 THEN XXf=" .0 " ! GOTO 5440
5230 XXf=STRf(XX)
5240 IF ABS(XX»>0.01 THEN GOTO 5330 
5250 Mf=MIDf(XXf. 4 Л  ?
5260 IF RBS(XX»=0. 881 THEN Zf=". 00" : V$=”0" •'ZVf=MIDf (XXf, 4.. 1) : GOTO 5280 
5270 Z$=".000" : Vf="" : ZY$="M : Mf=""
5280 IF LENiXXf»6  THEN GOTO 5310
5298 XXf=" "+LEFTf(XXf, 1>+Zf+MIDf(XXf,2,1>+Yf
5380 RETURN
5310 XX$=" " +LEFTÍ ( XXf > 1 >+Zf+MI Df ( XXf / 2 .• 1) +ZYf
5320 RETURN
5330 IF AES(XXXI THEN Df*" " = GOTO 5360 
5340 IF RES(XXX10 THEN Df=" " : GOTO 5360 
5350 Df=""
5360 Hf=""
5370 IF LEN(XXf>>U~1 THEN GOTO 5430 
5380 0=8-LEN(XZ$>
5390 H$=" "
5400 FOR W=1 TO Q 
5410 Hf=Hf+" "





3460 REM PROGRRMVEG MUTRTO RTRLLITRSR:
. Ef1-----------------------------------------------------------------------------H
3480 REM H PROGRAM BRRMELV MODOSITRSR ESETEN R PROGRMVEG MUTATÓT RTRLLITRNI! ! ! :  3430 REM RTRLLITRS- LRSD R "PRINT" PROGRAM VEDEN LEIRTRKRT! ! !








K,V,Z KOORBINRTRK— VEGVERTEKRLLRPOTU IONIZRCIOS POT. ES ELEKTROHRFFINITRSOK :
HO v»4 V Z IP ER~~~*
BENZOL
1 0 1.397 0 11.16 .03
1.2098 .6983 0 11.16 .03
«-Iо 1.2098 -.6985 0 11.16 .03
4 0 -1.397 0 11.16 .035 -1.2098 -.6983 0 11.16 .036 -1.2098 . 6985 0 11.16 .03
-NITRO
7 0 2.837 0 25.727 3.97
3 1.0479 3.462 0 17.697 2.4719 -1.0479 3.462 0 17.697 2.471
-OH
10 2.3876 1.3785 0 30.07 10.83






RESZRENDSZEREK KAPCSOLÓDD ATOMPARJAl ES EZEK REZQNANCIRI, NTEGRALJA: 
1. SOROZAT-'
-NITRO 7 -  1 БЕТА (7  - 1? * -4
-OH 10 -  2 BETA (1 0  - 2 ? « -2 .
RESZRENDSZEREK LOKÁLISON GERJESZTETT ÁLLAPOTAINAK ENERGIAI ES HULLOHFUGGVEHVEI=
NO E(EV? HULLRMFUGGVENV
BENZOL
1 4.8811 .7071(2-4? -  .7071(3-5?
2 6.0774 .7071(3-4? + .7071(2-5?о 700 • 1 О .7871(2-4? + .7071(3-5?






-OH : BENZOL: 
-OH : -N IT R O :
1 0 - 4  1 0 - 5
10 - Э
RESZRENDSZEREK MOLEKULÁRÓLVAINAK ATOMI PALVAKOEFFIСI ENSEI :
MÓL.PALVA ATOMI PÁLVAKOEFFIСIENSEK
BENZOL
1 0(1? - 0(2? - 0(3? - 0(4? - 0(5? - 0(6?
ОСм 0(1? + .5(2? + .5(3? - 0(4? - .5(5? ~ .5(6?
о .57735(1? + .28863(2? - .28868(3? - .57735(4? - .23868(5? + .28868(6)
4 .57735(1? - nrin.'-n / s~l \ • См О О О О Ч С- .• 28868(3? + .57735(4? - .28868(5? - .28868(6)
сг 0(1? - .5(2? + .5(3? - 0(4? - .5(5? + .5(6?
б 0(1? - 0(2? - 0(3? - 0(4? - 0(5? - 0(6?
-NITRO
7 .7 3 (7 ?  + .4 8 4 (8 ?  + .4 8 4 0 ?
8 0(7?  -  .7 0 7 (8 ?  + .7 0 7 0 ?




CENTRUMOK KÖZTI TÁVOLSÁG MATRIX:
1 2 3 4 5 6 7
1 .о 1.3970 2.4197 2.7940 2.4197 1.3970 1.4600
2 1.3070 .0 1.3970 2.4197 2.7939 2.4196 2.4744■rj•J 2.4197 1.3970 .0 1.3970 2.4196 2.7939 3.7557
4 2.7940 2.4197 1.3970 .0 1.3970 2.4197 4.25403 2.4197 2.7939 2.4196 1.3970 .0 1.3970 3.7557
6 1.3970 2.4196 2.7939 2.4197 1.3970 .0 2.4744
7 1.4600 2.4744 3.7557 4.2540 3.7557 2.4744 .0о 2.3157 2.7682 4.1636 4.9707 4.7336 3.5685 1.21009 2.3157 3.5685 4.7336 4.9707 4.1636 2.7682 1.2100
10 2.3877 1.3600 2.3877 3.6612 4.1539 3.6611 2.8083
8 9 10
1 2.3137 2.3157 2.3877
2 2.7682 3.5685 1.3600
3 4.1636 4.7336 2.3877
4 4.9707 4.9707 3.66123 4.7336 4.1636 4.1539
6 3.5685 2.7682 3.6611“7• 1.2100 1.2100 2.80838 .0 2.0958 2.47709 2.0958 .0 4.017910 2.4770 4.0179 .0
:eszRENDSZEREK KÍSÉRLETI IONIZÁCIÓS POTENCIÁLJA ES ELEKTRONAFFINIТАISA:











BETR <7-1? = -4




0 .0 .0 6.7380
0 .0 .0 .0 6.73800 .0 .0 .0 .0 6.2616
0 -1.1169 0 -1.1169 .0 6.5397
.0 -1.1169 .0 1.1170 .0 .0 6.2195
9793 .8485 . 4893 .8485 -.4893 .0 .0 .0
6971 -.4838 . 8485 .4899 .8485 .0 .0 .0
0 .0 .0 .0 .0 .0 1.2000 .6928
0749
2338 7.8049 •5795 .0 ■y tnr‘7»tTQt • *J 1 <JO
SRJRTERTEKEK-SR JRTVEKT0R0K-OSZCILLflTOREROSSEGEK:
1.1655 3.6777 5.0029 5.4962 5.9083 6.2616 7.0386 7.2573
. 9258 . 0763 . 2459 .0615 -.0353 .0 - .0040 -.0326
. 0030 -.7050 . 2695 rinen .4471 .0 - . 1055 -. 0560
. 0745 -.0584 -.5723 -.2909 .6181 .0 -.0149 -. 1005
. 0243 -.2409 .0188 -.5055 -.2597 .0 -.5918 -.3007
- .0300 . 1087 .4199 -.4004 . 3827 .0 . 3352 . 1520
.0 .0 .0 .0 .0 -.9999 .0 .0
.0110 -.4880 .0725 - .3350 -.2083 .0 -.0314 . 5993
.3001 -.0836 -.5594 . 1786 -.0412 .0 -.0714 . 3596
- . 1093 .2920 . 0955 .0721 . 1233 .0 -.2804 .6183
- . 1776 -.1132 -.0668 . 3928 -.2486 .0 . 0509 -.0233
- .0453 ■ dOv'-J . 1755 . 1886 . 2840 .0 -.6622 . 0262
.0 . 0622 .5111 . 6397 .2363 .5491 .3958 .2286
8.1588 8.3576 10.4173
1510 . 1657 -. 1418. 1229 -.1615 -.1364-.2960 . 2640 -.1792
'-I ■-! ■"! I~|я O c i .0814 -.2560. 5035 .3199 .1132.0 . 0 .0-.3775 . 1461 . 2767.6010 -.0621 . 2382.0114 -.0846 -.6362. 0534 ОС? 1 -.1900-.0936 . 2075 . 5287
. 1158 . 1092 . 0287
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